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Aufgabe 1

In Abbildung 1 ist das rotationsaufgelöste Infra-
rotspektrum des Vibrationsübergangs v = 0→1
von HCl – oder genauer eines Gemischs von
1H35Cl und 1H37Cl – dargestellt.

1.1 Wie groß ist die Vibrationsfrequenz von
1H35Cl? Welcher Wert für die Rotationskon-
stante B ergibt sich aus dem Abstand der
beiden mittleren (Doppel-)Peaks? Wie groß
ist der H−Cl-Kernabstand?

1.2 Für den Übergang J = 0→1, v = 0→1 be-
rechne man den Abstand zwischen den jewei-
ligen Peaks für 1H35Cl und 1H37Cl.

1.3 Fakultativ: Warum wird der Abstand zwi-
schen den Peaks mit zunehmender Wellen-
zahl immer kleiner? Hinweis: Zentrifugal-
kraft!
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Abbildung 1: Ausschnitt des Infrarotspektrums von HCl

Aufgabe 2

Auf Abbildung 46 im Skript befindet sich eine Ab-
bildung des Rotations-Vibrations-Spektrums von
Kohlenmonoxid (genauer 12C16O).

2.1 Wie groß ist die Vibrationsfrequenz von CO?

Die Intensität einer Linie in einem solchen Spek-
trum ist proportional zur Wahrscheinlichkeit, mit
der das untere Niveau des entsprechenden Über-
gangs thermisch populiert ist.

2.2 Wie hängt die Intensität eines Übergangs
von der Rotationsquantenzahl J des unteren
Niveaus ab? (Vorsicht! Entartungen nicht
vergessen!)

2.3 Bei welchem Übergang ist die Intensität ma-
ximal? Hinweis: Intensität nach der Rota-
tionsquantenzahl J des unteren Niveaus ab-
leiten.

2.4 Bei welcher Temperatur ungefähr wurde das
CO-Spektrum im Skript aufgenommen?

Aufgabe 3

In der sogenannten Raman-Spektroskopie wird
nicht wie bei der üblichen Infrarotspektrosko-
pie die von der Probe durchgelassene Strah-
lung gemessen, sondern die senkrecht zur Ein-
strahlungsrichtung gestreute (vgl. Abbildung 2).
Ein Großteil der gestreuten Strahlung hat die
gleiche Wellenlänge wie die eingestrahlte (soge-
nannte Rayleigh-Streuung). Bei einem kleinen
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Abbildung 2: Vergleich zwischen Infrarot- (oben) und Ra-
man-Spektroskopie (unten)
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Teil der Streustrahlung ist jedoch die Wellenlänge
gegenüber der einfallenden Strahlung um be-
stimmte Beträge verschoben. Dieses Phänomen
kann folgendermaßen erklärt werden (vgl. Abbil-
dung 3): Das einfallende Photon der Frequenz ν1

regt die Molekel, die vorher im Energie-Eigenzu-
stand ψ′′ war, in einen unbekannten Zustand Φ
an. Die Molekel fällt nachher zurück in einen
anderen Energie-Eigenzustand ψ′ und emittiert
ein Photon der Frequenz ν2 . Die Energiediffe-
renz zwischen den beiden Zuständen ψ′′ und ψ′
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Abbildung 3: Raman-Übergänge

ergibt sich aus der Differenz der Frequenzen ν1

und ν2 . Der ganze Vorgang wird als Raman-Über-
gang zwischen den Zuständen ψ′′ und ψ′ bezeich-
net. Für solche Raman-Übergänge gelten die fol-
genden Auswahlregeln:

∆v = 0,±1 für die Vibrationsquantenzahl,
∆J = 0,±2 für die Rotationsquantenzahl.

3.1 Man erstelle ein Energieniveauschema für
eine zweikernige Molekel mit den Niveaux
v = 0, 1 und J = 0, . . . , 4 und zeichne die
erlaubten Raman-Übergänge ein.

3.2 Wie groß ist der Energieunterschied zwi-
schen zwei Rotationsniveaux mit den Quan-
tenzahlen J + 2 und J ?

3.3 Man skizziere das Raman-Spektrum der Mo-
lekel (Rayleigh-Streuung nicht vergessen!)
mit Angabe der Abstände zwischen den ein-
zelnen Peaks.
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